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論文内容の要旨
質量分析法は原子物理学，原子核物理学，表面科学等の分野で重要な分析手法である杭最近のイ
オン化手法の発達によって特に生化学の分野での重要性が高まっている。それに伴い，高性能質量分
析装置の研究開発が必要となっている。乙乙で高性能とは，分解能が高い乙と，高質量まで分析でき
る乙と，高感度である乙と及び容易に他の分析機器とオンライン接続できる乙とである。本論文は高
性能質量分析装置の研究開発と 装置開発の基礎となるイオン光学の数値計算手法を用いた研究で構
成されている。
(1)磁場型質量分析装置のイオン光学系の設計には 3 次近似の変換マトリックスが用いられる。そ
の際，種々のイオン光学パラメータを最適化する必要がある杭そのためシンプレックス法に基づく
自動最適化フ。ログラムを作成した。本研究で設計した質量分析装置は， (1)通常の装置と比べ高質量ま
で測定できる二重収束質量分析計 (2)四重極レンズトリプレットをインターフェイスとしたタンデム
質量分析社 (3)四重極一八重極一四重極の構成による質量分散可変のためのズームレンズである。乙
れらの装置は実際に製作しそのイオン光学的特性を実験的に求め，それが計算による予測と良く一致
していることを確認した。これら装置の主目的は生化学の分野で重要な高質量有機化合物を分析する
乙とである。得られた主な結果は， (1)牛インシュリン (Mw. 5730) 等の高質量化合物の高分解能スペ
クトノレが得られた乙と， (2)異常ヘモクゃロビンの構造をタンデム質量分析計のよって決定できたとと，
(3)ズームレンズiとより 25~ぢの質量範囲のスペクトルが同時検出器で得られたこと等である。乙のスペ
クトルは現在得られている乙の種のもので最も広い質量範囲を持つものである。
('2) 変換マトリックスを用いたイオン光学計算は近軸軌道に限られるが，一般的な軌道計算のため
-46-
に軌道追跡プログラムを作成した。ζの種の計算では電磁場の与え方が最も重要であるがこのプログ
ラムでは高精度の期待できる表面電荷法を用いた。乙の計算手法を用いてまず四重極レンズの端縁場
の変換マトリックスの計算に必要な定積分を求めた。次lと扇型電場の端縁場の高次効果の計算を行い，
7 次までの効果の評価を行った。その結果 3 次以上までは特に 5 次の効果が重要である乙とを見出し
た。さらに扇型磁場の境界の形状が理想的な円からずれた場合に発生する収差の検討を行った。その
結果，広いビームを扱う際に観測されていた変換マトリックス法では説明できない大きな収差が乙の
境界形状のずれで良く説明できた。最後に自動最適化プログラムと軌道追跡プログラムの組合せによ
る装置の自動設計を試みた。設計した装置は(1)磁場一様性の高い広いギャッフ。を持つ磁石， (2)減速レ
ンズシステムである。乙れら装置は原子物理学，原子核物理学の研究のために有用なものである。
論文審査の結果の要旨
質量分析法は広範な適用分野をもつが近年はとくに生化学の分野での重要性が高くなっている。そ
れに伴い高性能質量分析装置の開発が重要な課題となっている。石原君は本研究でまず自己の開発に
なる最適化プログラムを 3 次近似の変換マトリックスによるイオン光学計算手法と組せる乙とにより
効率的なイオン光学系設計システムを作り上げた。乙れを用いて高質量有機化合物の分析を主な目的
とするととろの(1)高性能二重収束質量分析装置， (2)タンデム質量分析~t， (3)質量分散可変のズームレ
ンズ系の設計を行った。これらは実際に製作され，実験により計算通りの性能を有することが確認さ
れた。
また， このタンデム質量分析計によって，異常ヘモグロビンの一次構造を迅速に決める乙とが可能
となり，本装置の有用性が示された。
次に石原君は近軸軌道に限らない，一般的な軌道計算のため，精密な電磁場計算手法に基づく軌道
追跡プログラムを開発した。乙れを用いて四重極レンズ，円筒電場，一様磁場の端縁場のイオン光学
的効果について，いくつかの新しい重要な知見を得た。さらに最適化プログラムと軌道追跡プログラ
ムの組合せによる自動設計システムの検討を行い，乙の手法が実際の装置の設計に有用であることを
示した。
以上の研究はイオン光学の基礎的研究のみならず それを用いて設計した新装置は質量分析法およ
びその適用分野の発展に大いに寄与し得るものであり 理学博士の学位論文として十分価値あるもの
と認められるものである。
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